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III-nitride semiconductors are very promising materials for their applications in 
optoelectronic devices (both emitters and detectors) and high power/temperature 
electronic devices. Being non-centro-symmetric and high degree ionicity, wurtzite 
III-nitrides exhibit strong spontaneous and piezoelectric polarization effects, which 
influence carrier distributions, electric fields, and consequently a wide range of optical 
and electronic properties of III-nitrides and devices. In order to study the polarization 
effect on III-nitrides, and to exploit the polarization field to advantage in nitride 
semiconductors and device engineering, comprehensive theoretical designs and 
heteroepitaxial growth of structural III-nitrides have been performed by the 
first-principles simulation and MOVPE technique. 
The site-selective codoped configurations have been designed and simulated for 
the first time by the first-principles calculation method to modify the polarization field 
in GaN. As indicated by the calculated electronic structures, the site-selective codoped 
Mg and Si dopants induce a localized polarization field in GaN, which will enhance the 
Mg concentration and reduce the activation energy of Mg acceptor. 
Mg- and Si-δ-codoped AlGaN/GaN superlattices (SLs) have been proposed and 
designed for the first time to modify the polarization field. The simulated results of the 
SLs structures show that conspicuous band bending occurs in the Mg- and Si-δ-codoped 
SLs, which indicates that the polarization field in SL has been intensified. Accordingly, 
the Mg- and Si-δ-codoped p-type AlGaN/GaN SLs have been grown by MOVPE. The 
hole concentrations and mobilities in the Mg- and Si-δ-codoped SLs have been 
measured to be larger than that of modulation-doped SL by Hall effect. Furthermore, by 
applying the Mg- and Si-δ-codoped SLs as the p-type layers, we have successfully 
fabricated deep UV-LED with superior current-voltage characteristics and high 
electroluminescence (EL) intensities of the wavelength down to 213 nm. 














polarization field and the quantized levels in QW. The decrease band bending and the 
enlargement of the effective band gap in Mg-doped QW indicate that the polarization 
field has been reduced by Mg dopant. Accordingly, the undoped and Mg doped 
InGaN/GaN MQWs have been grown by MOVPE. At high injection-current level, two 
distinct EL emission peaks associated with the quantized level transitions are 
investigated in both undoped and Mg doped MQWs. Moreover, the energies of both two 
peaks in Mg-doped MQWs are higher, while the energy separation between them is 
smaller than that in undoped MQWs. These facts indicate that the quantized levels are 
modified by Mg dopant due to the reduction of polarization field. 
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需求日益迫切。然而，以 Si、Ge 为代表的第一代半导体和以 GaAs、InP 为代表的
第二代半导体，分别因间接带隙和带隙不够宽等固有性质的局限，无法适应高温、
大功率、短波长的应用需求。于是，III 族氮化物半导体，包括 InN、GaN、AlN 及




III 族氮化物半导体的研究始于 20 世纪 60 年代末①，至今尽管只有短短几十年
时间，其历程却也称得上是一波三折。1969 年，H. P. Maruska 等人[4]采用 CVD 技
术，在蓝宝石衬底上首次外延了大面积 GaN 晶体，并测得室温下 GaN 的禁带宽度
（约 3.39 eV），拉开了 III 族氮化物半导体的材料和器件研究的序幕。之后的整个
70 年代，人们不断致力于实现 GaN 基短波长发光器件的研究。1971 年 J. I. Pankove
等人[5]制备了第一支 MIS（Metal-Insulator-Semiconductor）结构的蓝绿光发光二极
管（LED），掀起了 GaN 研究的第一次高潮。然而，由于所生长的 GaN 存在位错
密度高（1011 cm-2）、背景电子浓度过高（1018 cm-3）、p 型掺杂无法实现等问题，
III 族氮化物材料的研究陷入了低谷而停滞不前。直至 80 年代中后期，I. Akasaki
等人[6]与 S. Nakamura 等人[7]打破了僵局，他们采用 MOCVD 方法，在 GaN 的外延
生长过程中引入低温 AlN 或者 GaN 缓冲层，使位错密度降低到 5×108 cm-2，室温
电子迁移率提高到 650 cm2/V.s。与此同时，H. Amano 等人[8]与 S. Nakamura 等人[9]
分别通过低能电子束辐照（LEEBI）和热退火工艺，激活了 GaN: Mg 材料中的 Mg
受主，克服了 p 型掺杂问题，并成功制备了 p-n 结同质结构的 GaN 蓝色 LED。这
以后，III 族氮化物半导体的材料和器件研究的进入了全面、飞速的发展时期。1994
年，日亚研究小组在 S. Nakamura 的带领下，成功研制出亮度超过 1 cd 的
                                                        
① 实际上早在 20 世纪 30 年代末，Juza 和 Hahn 利用 NH3 通过加热的 Ga 金属反应制备了针状
GaN[3]，但对其性能并无研究，且此后的几十年内几乎再无人研究 GaN，因此一般认为 III 族















InGaN/AlGaN 双异质结蓝光 LED[10]；1995 年，他们采用 InGaN/AlGaN 单量子阱
结构，将蓝光 LED 亮度提高到 2 cd，并通过改变 InGaN 有源层的 In 组分制得发
光波长由黄、绿、蓝到紫光范围内可变的 LED，其中绿光 LED 的亮度提高到 12 cd，
寿命达 10万小时以上[11,12]。同年 12月，该研究小组第一次研制成功了电注入 InGaN
多量子阱蓝光激光二极管（LD）[13]。1998 年，他们再一次取得突破，在准 GaN












成为固态照明的重要器件。此外，GaN 基紫外深紫外短波长 LED 在危险品检测、
水和空气的净化、生物、医疗等领域同样有着重要的应用。 
蓝紫光 LD 使新一代高密度存储盘成为可能。蓝光 LD 使 12 cm 盘可以记录、
刻写和播放 27 GB 的数据，是现在常用光盘信息存储量的 6倍。此外，蓝光 LD 在
高性能激光印刷、医疗诊断、海底探险和通讯方面也有广泛的应用。 

































大的 Stokes 移动；随着激发光功率密度增大，量子阱光致发光峰产生蓝移；该 Stokes
移动和蓝移现象均随着材料中 In 或者 Al 组分的增加而增大[17-21]。在实际应用中，
这不仅将影响人们通过“能带剪裁工程”，设计具有不同禁带宽度和光学性质的量子
阱，制备出符合不同波长要求的光电器件的自由度；还将严重影响 GaN 基半导体发
光器件，特别是长波长（高 In 组分）和短波长（高 Al 组分）发光器件的光学性能。
另一方面，GaN/AlGaN 异质结在未掺杂的情况下，也会在界面处产生电子面密度
高达 1013 cm-2 的二维电子气，且电子迁移率不会因杂质离化而降低[22-24]。这将有
利于人们制备性能优越的高温、高频、大功率电子器件。如此种种，都说明极化
场在 III 族氮化物的研究与应用中起着双刃的作用，既有其危害处也有其得利处。
若能对 III 族氮化物半导体中的极化场加以调控，避其短扬其长，势必将促进 III
族氮化物半导体的发展与应用。 
1.1 III 族氮化物的自发极化和压电极化效应 
III 族氮化物的稳定结构为纤锌矿（Wurtzite, WZ）结构，由两套六角密堆积结
构沿 c 轴方向平移 3c/8 套构而成，如图 1.1 所示。从图中可以看出，纤锌矿结构沿















积的方式交替排列，使得沿 c 轴方向生长的 III 族氮化物存在两个不等价的面，即
III 族原子极性面（Al/Ga/In polar）和 N 极性面（N polar）。一般地，人们将 c 轴方
向上一个 III 族原子到与其 近邻的一个 N 原子的方向定义为[0001]方向，沿[0001]
方向生长的 III 族氮化物称为 III 族原子极性面材料，而沿[000-1]方向生长的则称
为 N 极性面材料。在实际的晶体生长中，沿 c 轴方向，总有一面是 III 族原子极性
面，而相对另一面则为 N 极性面，如图 1.1（b）所示。 
 
图 1.1 纤锌矿结构 III 氮化物的（a）晶体结构，（b）纤锌矿结构原子层的
堆垛次序示意图。 
此外，N 原子的电负性[25]（3.04）比 III 族原子（Al: 1.61、Ga: 1.81、In:1.78）
的大很多，成键时 N 原子能够强烈吸引与之键合的 III 族原子的电子云，使 III 族
氮化物共价键同时具有很强的离子性。强的离子性加上低的结构对称性，导致纤
锌矿结构的 III 族氮化物即使在没有外界应力影响下也有极化作用，称之为自发极
化效应（Spontaneous polarization effect）。这是其它 III-V 族化合物所不具备的特点。
另一方面，当晶格受到应力作用产生形变时，正负离子芯发生偏移，也将产生极


















Degree papers are in the “Xiamen University Electronic Theses and Dissertations Database”. Full
texts are available in the following ways: 
1. If your library is a CALIS member libraries, please log on http://etd.calis.edu.cn/ and submit
requests online, or consult the interlibrary loan department in your library. 
2. For users of non-CALIS member libraries, please mail to etd@xmu.edu.cn for delivery details.
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
